2軌道アンダーソンモデルの数値繰り込み群法による近藤効果の研究 by 中村 憲吾
修  士  学  位  論  文
題  名
2軌道アンダーソンモデルの
数値繰り込み群法による近藤効果の研究
指導教員　　　　　　堀田　貴嗣　　教授
平成　31年　　1月　　10日　　提出
首都大学東京大学院
理工学研究科　　　　　　物理学専攻
学修番号 17879323
氏　名 中村　憲吾
学位論文要旨（修士（理学）） 
　　　　　　　　　　　　　　　　　論文著者名　中村　憲吾 
論文題名：2軌道アンダーソンモデルの数値繰り込み群法による近藤効果の研究 
　微量の磁性不純物を含む金属が電気抵抗極小を示す現象は1930年代から知ら
れていたが，その機構は1964年に近藤淳によって解明された。近藤は，１つの
不純物スピンが1種類の伝導電子バンドと相互作用するモデルを扱ったが，そ
の後，複数チャンネルの伝導電子と混成する場合に興味が移った。そして，不
純物スピンの過剰遮蔽によって非フェルミ液体状態が現れることが指摘され
[1]，マルチチャンネル近藤効果の研究が盛んになった。当初，理論研究が先行
したが，1987年にコックスが，電気四極子の自由度を用いれば，立方晶U系化
合物で2チャンネル近藤効果が生じることを指摘し[2]，これによって2チャンネ
ル近藤効果の実験が進展した。実際，非フェルミ液体状態の振る舞いが，Thや
YをUで置換したTh(U)Be13,Th(U)Ru2Si2,Y(U)Pd3において観測された[3-5]。 
　しかし，その後，2チャンネル近藤モデルでは説明のできない振る舞いが発
見され[6]，Th(U)Ru2Si2の非フェルミ液体的な振る舞いの原因は2チャンネル近
藤効果ではなく，量子相転移付近の量子揺らぎに起因する可能性が指摘された
[7]。磁場や圧力などの制御パラメータを変化させた時，量子揺らぎによって秩
序相から無秩序相への量子相転移が起こる点は量子臨界点と呼ばれるが，量子
臨界点近傍では，非従来型の異方的超伝導や非フェルミ液体といった新奇な量
子現象が現れるため，盛んに研究されており，現代の物性物理学において重要
な研究対象となっている。 
　本研究では，2軌道アンダーソンモデルの量子臨界点を探索した。このモデル
においては，図1(a)に示すように，不純物サイトに2つの軌道があり，それらの
電子が伝導電子と混成する。ハミルトニアンは 
!  
となる。ここで，ckτσは波数ベクトルk，スピンσ(=↑,↓)，軌道τ(=a,b)の伝導電子
の消滅演算子， ϵkは伝導電子の運動エネルギー，fτσは局在電子の消滅演算子，
Vは伝導電子と局在電子の混成を表す。Himpは不純物ハミルトニアンであり， 
!  
である。ここで，nτσ=f†τσfτσ，nτ= nτ↑+nτ↓，ϵfは局在電子のエネルギー準位，Uは
軌道内クーロン相互作用，U’は軌道間クーロン相互作用，Jは交換相互作用，J’
はペアホッピング相互作用を表している。U=U’+J+J’の関係に注意する。 
　局在電子数n=2のハーフフィリングの場合を考えると，局所基底状態（Himpの
固有状態）は全部で6つ現れ，立方対称下では，Γ1一重項，Γ3二重項，Γ5三重項
に分かれる。J，J’を変化させた時の局所基底状態相図を図1(b)に示す。本研究
では，2軌道アンダーソンモデルを数値繰り込み群法によって解析し，J-J’平面
上で量子臨界点を探索する。 
　局所基底状態がΓ5三重項の時，スピン自由度が残っているので，伝導電子は
それを遮蔽し，基底状態としてスピン近藤-芳田一重項が現れる。Γ1一重項とΓ5
三重項の境界付近に，結晶場一重項とスピン近藤-芳田一重項の競合による量子
臨界点が存在することはよく知られている。一方，局所基底状態がΓ3二重項の
場合，伝導電子は軌道自由度を遮蔽するため，軌道近藤-芳田一重項が現れる。
そして，Γ1一重項とΓ3二重項の境界付近に，結晶場一重項と軌道近藤-芳田一重
項の競合による量子臨界点を見出した。図1(b)の赤色の曲線は，数値繰り込み
群法によって求めた量子臨界点を結んだ量子臨界曲線である。 
　本研究では，多極子感受率を数値繰り込み群法で計算するスキームも開発し，
予備計算段階ではあるが，Γ1一重項からΓ5三重項の変化ではΓ4u双極子感受率
が，Γ1一重項からΓ3二重項への変化ではΓ2u八極子感受率がそれぞれ主要な寄与
を与えることを見出した。これにより，量子臨界点の性質を調べるには，スピ
ンおよび軌道感受率を計算すれば十分であることを確認した。 
!  
図1：(a) 2軌道アンダーソンモデルの模式図。(b) U’=2.0，V=0.5, n=2の場合のJ-J’面上での局
所基底状態相図。赤色曲線上の■は，数値繰り込み群によって求めた量子臨界点。 
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第 1章
はじめに
1.1 近藤効果
金属に微量の磁性不純物を混ぜると、図 1.1のように低温で電気抵抗極小を示すこ
とは 1930年代には知られていたが、その機構は長らく解明されていなかった。1964
年、近藤淳は金属の自由電子と不純物のスピンが反強磁性的な交換相互作用 J を持つ
s− d模型を用いて、伝導電子の散乱確率を J に関する第 2ボルン近似まで計算する
ことにより、温度を T として、低温で抵抗が −logT のように対数的に増大すること
を示した [1]。しかし、T → 0で抵抗が無限大で発散してしまうため、絶対零度での振
る舞いが問題として残された。この問題を解決するために摂動展開で取り込む交換相
互作用 J の次数をあげることが試みられた。そして、アブリコソフは全ての次数にお
いて最強発散項を取り込む近似を行った [2]。この場合は
TK = Dexp(− 1
2Jρ
) (1.1)
で定義される温度 (近藤温度)で抵抗が発散するという問題が現れた。ここで D は伝
導電子のバンド幅であり、ρは伝導電子の状態密度である。そこで、T < TK では摂
動計算が破綻し、系は本質的に異なる状態に移行するのではないかと考えられた。そ
して、芳田によって不純物のスピンと伝導電子が一重項状態を取った基底状態 (近藤-
芳田一重項)の存在が提案された [3]。この低温での基底状態の詳細は、アンダーソン
モデルに対する研究によって明らかになった。山田と芳田はアンダーソンモデルにお
いてクーロン相互作用 U を摂動として取り入れていくことで近藤-芳田一重項状態を
取り扱った [4]。アンダーソンモデルは局所的な相互作用があるモデルであるため、近
藤-芳田一重項状態を局所フェルミ液体状態と呼ぶこともある。局所フェルミ液体に関
する理論はのちにノジエールによって明らかにされた [5]。低温における本質がこのよ
うに明らかにされ、全温度領域における振る舞いはウィルソンの繰り込み群によって
解明された [6]。
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図 1.1 電 気 抵 抗 極 小 の 温 度 変
化 を 示 す 実 験 。(J.P.Franck et
al.:Proc.Roy.Soc.A263(1961)494) [7]
より引用。
その後、1つの局在電子が 2種類の伝導電子と混成する 2チャンネル近藤モデルに
おいて、不純物のスピンが伝導電子のスピンによる過剰遮蔽によって、フェルミ液体
状態とは異なる異常な金属状態 (非フェルミ液体状態) が現れることが、1980 年にノ
ジエールとブランダンによって示された [8]。これは 2チャンネル近藤効果と呼ばれ、
比熱、磁化率、電気抵抗に従来のフェルミ液体論では理解できない振る舞いが現れる
ため注目を集めた。現実の物質系で 2チャンネル近藤モデルを作り出すことは難しい
と考えられていたが、1987年にコックスは、5f 電子が 2個の U4+ が立方対称下にあ
る時、四極子の自由度が擬スピンとして伝導電子と混成する場合に 2チャンネル近藤
効果が現れることを指摘した [9]。コックスはこれを四極子近藤効果と名付けたが、こ
れにより 2チャンネル近藤効果の研究が大きく進展することとなった。非フェルミ液
体の振る舞いを示す特徴として、抵抗率が ρ = ρ0 + A
√
T (ρ0は残留抵抗、Aは定数)
のように、温度 T の 1/2乗に比例する項を持つこと、比熱 C を温度 T で割った C/T
と磁化率 χが共に −logT に比例することがあげられる [10, 11]。また、ボルツマン定
数を kB とした時、絶対零度において残留エントロピー 0.5kBlog2 が現れることも示
された。このような非フェルミ液体の振る舞いは、Uを含む Thあるいは Y 化合物で
ある Th(U)Be13,Th(U)Ru2Si2,Y(U)Pd3 [12–14]で観測された。図 1.2から 1.4は、
その中の UxTh1−xRu2Si2 における非フェルミ液体の特徴を示している。図 1.2は抵
抗率の温度依存性を表しており、温度の減少と共に抵抗率が減少していくことがわか
る。そして、1.3K ≤ T ≤ 8K の低温の領域において、抵抗率 ρが ρ0 + A
√
T に合致
している。また、定数 A, ρは、U の含有率が多くなると、それぞれ大きくなっていく。
図 1.3 から U を含む時の比熱は、高温の領域では含まない時と一致するが、20K よ
り低くなると、明らかに含まない時と異なった結果が現れていることが示されている。
そして、温度が 1K より小さくなると、C/T が −logT に比例するようになり、実線
の理論値ともおおよそ一致していることが図 1.4からわかる。理論値は数値繰り込み
群法で 2軌道近藤モデルを解析した結果を使っている [15–17]。
U系だけでなく、4f2 の電子配置を持つ Pr系の化合物でも四極子近藤効果が起こる
5
条件を満たしているため、様々な物質で四極子近藤効果の振る舞いが現れないか調べ
られた。そして、実際に、立方晶の La(Pr)Pb3 で C/T に −logT の振る舞いが観測さ
れた [18]。最近では PrT2X20(X = Al,Zn,Cd)で四極子秩序のような現象が見られ、
同時に新奇な超伝導や非フェルミ液体の振る舞いも観測されたため、精力的に研究さ
れている [19]。
図 1.2 UxTh1−xRu2Si2 の U と Th の
物質量比を変化させた時の抵抗率と温度
依存性を対数プロットしたもの。[13]
図 1.3 UxTh1−xRu2Si2 の x = 0, 0.07
の比熱の温度依存性の比較 [13]
図 1.4 U0.07Th0.93Ru2Si2 の比熱と温
度の対数依存性 [13]
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1.2 量子臨界点
図 1.5に示すように、磁場や圧力などの制御パラメータを変化させた時、量子揺ら
ぎによって秩序相から無秩序相への量子相転移が起こる点は量子臨界点と呼ばれ、現
代の物性物理学において重要な研究対象となっている。特に、量子臨界点近傍では、
非従来型の異方的超伝導や非フェルミ液体といった新奇な量子現象が現れるため、盛
んに研究されている。
f2 の電子配置を持つ系においても、f 電子と伝導電子の混成が強い場合に、近藤-芳
田一重項と結晶場一重項の競合による量子臨界点が存在することが知られており、この
量子臨界点近傍では非フェルミ液体の振る舞いを生じることが示されている [20–22]。
さらに、約 10Tの磁場をかけることで C/T の発散が抑えられるといった２チャンネ
ル近藤モデルでは説明のできない振る舞いも発見された [23]。そして、Th(U)Ru2Si2
の非フェルミ液体の振る舞いを示す原因が四極子近藤効果ではなく、量子相転移付近
の量子揺らぎに起因していることが示された [20]。
図 1.5 量子臨界点の概念図。
ここで、f2の電子配置の場合の量子臨界点について先行研究の結果を紹介する [22]。
1つの不純物にある 2つの軌道がそれぞれ別の伝導電子と混成し、その不純物が f 軌
道に 2つの電子をもつ時を考える。クーロン相互作用が非常に大きく、同一軌道に 2
つの f 電子が入る状態を除くと、局所基底状態は 4 つ現れるが、正方対称下では Γ3
一重項、Γ4 一重項、Γ5 二重項に分類される。これらを擬スピン表示すると
|Γ4⟩ = 1√
2
(|↓, ↑⟩ − |↑, ↓⟩), (1.2)
|Γ3⟩ = 1√
2
(|↑, ↓⟩+ |↓, ↑⟩), (1.3)
|Γ5⟩ = |↑, ↑⟩ , |↓, ↓⟩ (1.4)
と書くことができる。|↓, ↑⟩は軌道 1に下向きの擬スピン、軌道 2に上向きの擬スピン
が占めていることを意味している。ここで、異方的フント結合としてHHund を次のよ
7
うに書く。
HHund =
J⊥
2
(S+1 S
−
2 + S
−
1 S
+
2 ) + JzS
z
1S
z
2 . (1.5)
Si は軌道 iの局在電子の擬スピンの演算子である。Γ3 と Γ4 エネルギーの差をK、Γ4
と Γ5 のエネルギーの差を ∆とすると、Jz, J⊥ は次のように表される。
Jz = 2∆−K, J⊥ = K. (1.6)
するとこの場合の結晶場レベルスキームは図 1.6のようになる。このような系におい
ては、2つの不純物を含む場合 [24–28]のように、近藤-芳田一重項と結晶場一重項が
基底状態として現れる [29]。
図 1.6 f2 の電子配置をする系の結晶場
レベルスキーム [22]。
図 1.7はK,∆を変化させた時のその 2つの局所基底状態の変化の相図である。◦は
結晶場一重項、•は近藤-芳田一重項が現れる領域を表している。そして、この 2つの
領域の境界で非フェルミ液体の振る舞いが現れることが発見された [20–22]。つまり、
有限の温度であっても、(K,∆)をこの境界に近づけることで非フェルミ液体の振る舞
いを観測できることが観測された。図 1.8は K = 0.16で固定し、∆を変化させた時
のエントロピーの温度変化を表している。境界に近い ∆ = 0.112の時に残留エントロ
ピー 0.5kBlog2が現れていることが確認できる。図 1.9は、この低温領域においてエ
ントロピーを logT で微分した値が最大になる温度 T ∗F とエネルギー ∆との関係を表
している。図 1.8のグラフにおいて、低温領域で接線の傾きが最大になるのはエント
ロピーが放出されている温度であり、∆ = 0.112 でその温度が最も低くなっている。
∆ = 0.112よりも ∆が小さい領域では近藤-芳田一重項が実現し、大きい領域では結
晶場一重項が実現している。つまり ∆ = 0.112の点で量子相転移が起きていることが
わかる。
8
図 1.7 K −∆平面上の基底状態相図。◦
は結晶場一重項、• は近藤-芳田一重項が
現れる領域を表している [22]。
図 1.8 量子臨界点付近における温度とエ
ントロピーの関係 [22]。
　
図 1.9 エントロピーが放出される温度と
エネルギー ∆の関係 [22]。
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1.3 研究目的
本研究では 2軌道アンダーソンモデルを数値繰り込み群法で解析をし、その量子臨
界点を調べる。2軌道アンダーソンモデルは 1つの不純物にある 2つの軌道がそれぞ
れ伝導電子と混成するモデルであるが、不純物サイトのハミルトニアンは以下のよう
に書くことができる。
Himp = U
∑
τ
nτ↑nτ↓ + U ′nanb + J
∑
σσ′
f†aσf
†
bσ′faσ′fbσ
+J ′(f†a↑f
†
a↓fb↓fb↓ + h.c) + ϵf (na + nb). (1.7)
ここで、fτσ はスピン σ(=↑↓),軌道 τ(= a, b)の局在電子の消滅演算子を表している。
また、U は軌道内クーロン相互作用、U ′ は軌道間クーロン相互作用、J は交換相互
作用、J ′ はペアホッピング相互作用、ϵf は局在電子のエネルギー準位を表している。
ϵf = −(3U ′ + J ′)/2のハーフフィリングの場合を考えると、局所基底状態は全部で 6
つ現れる。立方対称下では、Γ1 一重項、Γ3 二重項、Γ5 三重項に分類される。これら
を擬スピン表示すると、
|Γ1⟩ = |↑↓, 0⟩+ |0, ↑↓⟩ , (1.8)
|Γ3⟩ = |↑↓, 0⟩ − |0, ↑↓⟩、|↑, ↓⟩ − |↓, ↑⟩ , (1.9)
|Γ5⟩ = |↑, ↑⟩、|↓, ↓⟩、|↑, ↓⟩+ |↓, ↑⟩ (1.10)
となる。ここで、|↑, ↓⟩は a軌道に上向き、b軌道に下向きのスピンがあることを表し
ている。そして、詳しくは後述するが、J, J ′ を変化させた時の局所基底状態の変化は
図 1.10のようになる。
この不純物サイトと伝導電子混成させることを考える。局所基底状態が Γ5 三重項
の時、自由度として残っているスピンを伝導電子が遮蔽し、基底状態としてスピン近
藤-芳田一重項が現れる。Γ1一重項と Γ5三重項の境界に、結晶場一重項とスピン近藤-
芳田一重項の競合による量子臨界点が存在することはよく知られている結果である。
一方、局所基底状態が軌道の自由度が残っている Γ3 の時、伝導電子がその自由度を遮
蔽しようとし、軌道近藤-芳田一重項が基底状態として現れる。本研究では、Γ1 一重
項と Γ3 二重項の境界にあると考えられる、結晶場一重項と軌道近藤-芳田一重項の競
合による量子臨界点を確認し、J − J ′ 平面において図 1.7のような量子臨界曲線を描
く。さらに、多極子感受率を計算して、関与している自由度についての理解を深める。
10
図 1.10 ハーフフィリングの時の局所基底状態相図。
本論文の構成は以下の通りである。まず第 2章において、本論文で用いる計算手法
である数値繰り込み群法についてレビューを行う。説明に関しては、１軌道アンダー
ソンモデルを用い、典型的な計算結果も合わせて紹介する。次に、第 3 章において、
本研究で用いた 2軌道アンダーソンモデルを数値繰り込み群法で解析する方法と、多
極子感受率の定義について説明する。その後、第 4章において、2軌道アンダーソン
モデルに対する計算結果を詳しく説明する。最後に、第 5 章において、本論文の結
果についてまとめ、残された問題や今後の課題について簡潔に述べる。なお、以降は
kB = ! = 1の単位系を用いる。
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第 2章
数値繰り込み群 (NRG)法
本章では、文献 [31]と [32]を参考に、数値繰り込み群 (Numerical Renormalization
Group,NRG)法のレビューを行う。本研究では 2軌道アンダーソンモデルを扱うが、
数値繰り込み群法の説明には簡略化のため 1軌道アンダーソンモデルを用いる。
2.1 １軌道アンダーソンハミルトニアン
非磁性の金属の中に一つ磁性不純物をもつアンダーソン模型は次のようなハミルト
ニアンで表される。
HA =
∑
kσ
ϵkc
†
kσckσ + ϵf
∑
σ
f†σfσ +
∑
kσ
(Vkc
†
kσfσ + h.c.) + U(f
†
↑f↑)(f
†
↓f↓). (2.1)
ここで、ckσ, fσ はそれぞれ波数ベクトル k、スピン σ(↑, ↓)の伝導電子、スピン σ の
f 電子の消滅演算子、ϵk, ϵf はそれぞれ、フェルミレベルを基準とした伝導電子の運動
エネルギーと局在電子のエネルギー準位、Vk は波数ベクトル k の伝導電子と f 電子
の混成を表している。次に、(f†σfσ)2 = f†σfσ であることを考慮すると∑
σ
(f†σfσ − 1)2 = (f†↑f↑)2 + (f†↓f↓)2 + 2(f†↑f↑)(f†↓f↓)− 2f†↑f↑ − 2f†↓f↓ + 1
= −
∑
σ
f†σfσ + 2(f
†
↑f↑)(f
†
↓f↓) + 1 (2.2)
となるので、(2.1)式の最後の項に代入すると
HA =
∑
kσ
ϵkc
†
kσckσ + (ϵf +
1
2
U)
∑
σ
f†σfσ
+
∑
kσ
(Vkc
†
kσfσ + h.c.) +
1
2
U(
∑
σ
f†σfσ − 1)2 −
1
2
U (2.3)
となる。ここで単純化のため、フェルミ面のエネルギーの広がりはバンド幅が 2D の
等方的な一つの伝導帯に完全に納まり、ϵk, Vk は |k| のみに依存すると考える。以下
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ではスピンの添字を省略して話を進める。(2.3)式の kの和を次のように書き直す。∑
k
ϵkc
†
kck =
Ω
(2π)3
∫
d3kϵkc
†
kck
=
∫
d3kϵk
(√
Ω
(2π)3
c†k
)(√
Ω
(2π)3
ck
)
=
∫
d3kϵka
†
kak , (2.4)∑
k
Vkc
†
k =
Ω
(2π)3
∫
d3kVkc
†
k =
√
Ω
(2π)3
∫
d3kVka
†
k. (2.5)
ここで Ωは系の体積を表す。次に ak に対して球面波展開
ak = k
−1∑
lm
Ylm(θ,φ)aklm , (2.6)
aklm = k
∫
dθdφY ∗lm(θ,φ)ak (2.7)
を用いると、(2.4)および (2.5)式は∫
d3kϵka
†
kak =
∫
dkϵk
∫
dθdφsinθY00(θ,φ)Y
∗
00(θ,φ)a
†
k00ak00
=
∫
dkϵka
†
k00ak00 , (2.8)√
Ω
(2π)3
∫
d3kVka
†
k =
√
Ω
(2π)3
∫
dkVkk
∫
dθdφsinθY00(θ,φ)a
†
k00
=
√
Ω
2π2
∫
dkVkka
†
k00 (2.9)
となる。l = m = 0のみを考えているのは、上記で述べた等方性からである。以下で
は ak00 = ak と省略して表記する。次に、aϵ = (dk/dϵ)1/2ak で定義されるエネルギー
ϵの消滅演算子を導入する。フェルミレベルを ϵ = 0とし、バンド幅が 2Dであること
を考慮すると、 ∫
dkϵka
†
kak =
∫
dkϵk
dϵ
dk
a†ϵaϵ
=
∫ D
−D
dϵϵa†ϵaϵ , (2.10)√
Ω
2π2
∫
dkVkka
†
k =
√
Ω
2π2
∫
dkVkk
√
dϵ
dk
a†ϵ
=
√
Ω
2π2
∫ D
−D
dϵVϵk
√
dk
dϵ
a†ϵ
=
√
ρV
∫ D
−D
dϵa†ϵ (2.11)
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と表されるここで、フェルミ面近傍が重要であるから、V の ϵ依存性は無視して V と
し、積分の外に出した。また、ρはスピンごとの１電子状態密度であり、
ρ(ϵ) =
Ω
2π2
k2
dk
dϵ
(2.12)
となるが、同じ理由でフェルミ面での値のみを考えて積分の外に出した。最終的には、
ハミルトニアンは、
HA = D
{∑
σ
(∫ 1
−1
ka†kσakσdk + (
ϵf
D
+
U
2D
)f†σfσ
+
√
Γ
πD
∫ 1
−1
dk(a†kσfσ + f
†
σakσ)
)
+
1
2
U
D
(
∑
σ
f†σfσ − 1)2
}
(2.13)
となる。ここで、Γは
Γ ≡ πρV (2.14)
である。
2.2 対数離散化
(2.13)式で記述される系の不純物の寄与を計算するために波数空間の対数分割を行
う。これにより、フェルミ面近傍の状態をより正確に考慮することができる。ここで、
カットオフパラメーター Λ(> 1)を導入し、図 2.1のように −1 < k < 1の範囲で波
数空間を分割する。kが正のとき、n番目の範囲は Λ−(n+1) から Λ−n である。Λは通
常 2から 3の値をとり、Λ = 1で元の等間隔の波数空間になる。
図 2.1 伝導電子バンドの対数分割。フェルミエネルギーを 0にしている。
一般に −1 ! k ! 1の範囲で完全正規系 φn(k)があったとき、
an =
∫ 1
−1
φ∗n(k)akdk (2.15)
によって新しい完全系に移ることができる。逆に解くことで
ak =
∑
n
φn(k)an (2.16)
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となる。そこでフーリエ級数を用いて、図 2.1の 1つの区間内で完全となり、他の区
間で 0となる関数系を以下のように定義する。
ψ±np(k) ≡
Λn/2
(1− Λ−1)1/2 e
±iωnpk, (Λ−(n+1) < ±k < Λ−n) (2.17)
ωn ≡ 2π
Λ−n − Λ−(n+1) =
2πΛn
1− Λ−1 . (2.18)
(2.17)式は pを全ての整数にとると完全正規直交系をなす。ψの肩の ±は kの正また
は負で定義された基底関数であることを意味する。ωn は n 番目の区間の基本フーリ
エ周波数である。演算子 akσ は (2.16)式から、この基底を用いて
akσ =
∑
np
(anpσψ
+
np(k) + bnpσψ
−
np(k)), (2.19)
anpσ ≡
∫ 1
−1
dk(ψ+np(k))
∗akσ, (2.20)
bnpσ ≡
∫ 1
−1
dk(ψ−np(k))
∗akσ (2.21)
と展開できる。anpσ, bnpσ は、以下の一般的な反交換関係に従う離散的な電子の消滅
演算子である。
{anpσ, a†n′p′σ′} = δnn′δpp′δσσ′ . (2.22)
(2.13)式のハミルトニアンの演算子 akσ の代わりに anpσ を用いると、以下のように
展開できる。∫ 1
−1
akσdk = (1− Λ−1)
∑
n
Λ−n/2(an0σ + bn0σ), (2.23)∫ 1
−1
ka†kσakσ =
1
2
(1 + Λ−1)
∑
np
Λ−n(a†npσanpσ − b†npσbnpσ)
+
1− Λ−1
2πi
∑
n,p ̸=p′
Λ−n
p′ − p (a
†
npσanp′σ − b†npσbnp′σ)exp
2πi(p′ − p)
1− Λ−1 . (2.24)
(2.23) 式より、不純物サイトと伝導電子は p = 0 の軌道としか混成しない。また、
(2.24)式の第２項は Λ→ 1の極限で消滅する。Λは上述の通り、2から 3の値をとる
ため、(2.24)式の第２項を無視し、p = 0の軌道のみを残し、下付き文字の 0を省略
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すると、(2.13)式のハミルトニアンは次のように書き直すことができる。
HA
D
=
∑
σ
{
1
2
(1 + Λ−1)
∞∑
n=0
Λ−n(a†nσanσ − b†nσbnσ) + (
ϵf
D
+
U
2D
)f†σfσ
+
√
2Γ
πD
(c†0σfσ + f
†
σc0σ)
}
+
1
2
U
D
(
∑
σ
f†σfσ − 1)2, (2.25)
c0σ =
[
1
2
(1− Λ−1)
]1/2 ∞∑
n=0
Λ−n/2(anσ + bnσ) ≡ 1√
2
∫ 1
−1
dkakσ. (2.26)
ここで、(2.26)式は {c0σ, c0σ′} = δσσ′ を満たしていることに注意する。
2.3 ホッピングハミルトニアン
次に、(2.25)式を無限鎖のホッピングのものに変換する。ここで、cnσ を amσ, bmσ
からユニタリ変換をすることで
cnσ =
∑
m
(unmamσ + vnmbmσ), (2.27)
amσ =
∑
n
unmcnσ, (2.28)
bmσ =
∑
n
vnmcnσ (2.29)
とする。(2.26)式から
u0m = v0m =
[
1
2
(1− Λ−1)
]1/2
Λ−n/2 (2.30)
である。一般の cn を作るための条件は、(2.25)式の第 1項を
tn(c
†
ncn+1 + c
†
n+1cn) (2.31)
の形にすることである。(2.29) 式から、f0σ の係数は t0f†1σ でなければならない。ま
た、(2.28)および (2.29)式を (2.25)式の第 1項に代入すると
1
2
(1 + Λ−1)
∑
m
Λ−m(a†mσu0m − b†mσv0m)c0σ (2.32)
となる。そして、t0f†1σ と (2.32)式を比較し、{c1σ, c1σ′} = δσσ′ を考慮すると
t0 =
1 + Λ−1
2
(
1− Λ−1
1− Λ−3
)1/2
, (2.33)
c1σ = (
1− Λ−3
2
)1/2
∑
m
Λ−
3
2m(a†mσ − b†nσ) (2.34)
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となることが分かる。同様にして、順に求めて行くことができ、一般の n に拡張す
ると、
tn =
[(1 + Λ−1)/2]Λ−n/2(1− Λ−n−1)
(1− Λ−2n+1)1/2(1− Λ−2n−3)1/2 (2.35)
≃ 1 + Λ
−1
2
Λ−n/2(n→∞) (2.36)
となる。(2.35) 式から n が大きくなるにつれて、tn が小さくなっていくことが分か
る。つまり、不純物サイトに近い伝導電子の寄与を大きく取り込み、離れていくにつ
れ、寄与が小さくなるようにしている。以上のことから、ホッピングハミルトニアン
は以下のようにまとめられる。
HA
D
=
∑
σ
{ ∞∑
n=0
Λ−n/2tn(c†nσcn+1σ + c
†
n+1σcnσ) + (
ϵf
D
+
U
2D
)f†σfσ
+
√
2Γ
πD
(c†0σfσ + f
†
σc0σ)
}
+
1
2
U
D
(
∑
σ
f†σfσ − 1)2 (2.37)
2.4 反復対角化
ハミルトニアンをフェルミエネルギーの近くで詳しく調べる形に変形したが、その
固有値を求める問題は依然として残っている。そこで、(2.37)式のハミルトニアンを
次のように解くことを考える。まず、局在スピンと c0 のみを含む問題を解く。それを
基にして c†0σc1σ + c†1σc0σ を摂動として取り入れ、局在スピンと c0 と c1 を含む問題を
解く。これを繰り返して、Λ−n/2(c†nσcn+1σ + c†n+1σcnσ)を摂動とし取り入れ、nを増
やして行く。このような手順を行うために、以下のようなハミルトニアンを定義する。
HN ≡ Λ(N−1)/2
[∑
σ
{N−1∑
n=0
Λ−n/2t˜n(c†nσcn+1σ + c
†
n+1σcnσ) + δ˜f
†
σfσ
+Γ˜1/2(c†0σfσ + f
†
σc0σ)
}
+ U˜(
∑
σ
f†σfσ − 1)2
]
. (2.38)
ここで、
t˜n ≡ Λn/2 2
1 + Λ−1
tn, (2.39)
ϵ˜f ≡ 2
1 + Λ−1
ϵf
D
, (2.40)
U˜ ≡ 2
1 + Λ−1
U
D
, (2.41)
δ˜ ≡ ϵ˜f + U˜ , (2.42)
Γ˜ ≡
(
2
1 + Λ−1
)2 2Γ
πD
(2.43)
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である。そして、HA に対する離散的な近似は以下の極限で再現される。
HA = lim
N→∞
1
2
(1 + Λ−1)DΛ−
N−1
2 HN (2.44)
つまり、(2.38)式はこれは、無限に続くハミルトニアンを途中で打ち切ったものになっ
ている。Λ(N−1)/2 という因子は、最後に付け加える項の f†N−1σfNσ + f†Nσf†N−11σ の
係数が N によらず常に 1 になるようにするためである。(2.38) 式は次の漸化式を満
たす。
HN+1 = Λ
1/2HN + t˜N
∑
σ
(c†NσcN+1σ + c
†
N+1σcNσ). (2.45)
ここで、H0 は
H0 = Λ
−1/2
[(∑
σ
δ˜f†σfσ + Γ˜
1/2(c†0σfσ + f
†
σc0σ)
)
+ U˜(
∑
σ
f†σfσ − 1)2
]
= Λ−1/2
[∑
σ
Γ˜1/2(c†0σfσ + f
†
σc0σ) + 2U˜n↑n↓ + ϵ˜f (n↑ + n↓)
]
, (2.46)
nσ は不純物サイトの数演算子である。さらに、˜tn ≡ tn, Λ−1/2Γ˜1/2 ≡ V, 2Λ−1/2U˜ ≡
U, Λ−1/2ϵ˜f ≡ ϵf と書き直すと、(2.45)および (2.46)式は以下のようになる。
HN+1 = Λ
1/2HN + tN
∑
σ
(c†NσcN+1σ + c
†
N+1σcNσ), (2.47)
H0 = V
∑
σ
(c†0σfσ + f
†
σc0σ) + Un↑n↓ + ϵf (n↑ + n↓). (2.48)
V は伝導電子との混成のエネルギー、U はクーロン相互作用、ϵf は不純物サイトのエ
ネルギー準位とみなすことができる。
図 2.2 N=2,N=3 の時の系のハミルトニアン。N にかかわらず右端の伝導電子間
の距離を 1とする。
次に、元のハミルトニアンの固有状態を求める手順を説明する。まず、H0 を対角化
する。そして、得られた固有エネルギーに Λ1/2 をかけ、c1σ に関する項を加えた H1
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を対角化する。この操作を十分に大きい N まで繰り返す。しかし、N が大きくなる
と対角化する行列も大きくなり、全ての状態を残して対角化を行うことは、計算機の
メモリ制限上不可能となる。そのため、低エネルギーからいくつかの状態のみ残し、
この逐次対角化を行っていくことにする。これにより、限られた計算機リソースを用
いて、一定の精度でハミルトニアンを解くことができるようになる。
2.5 Nステップの計算法
不純物サイトに伝導サイトを付け加えながら計算するが、付け加える伝導電子の状
態を |i⟩とする。|i⟩には、真空状態、上向きスピンが 1つある状態、下向きスピンが
1つある状態、上向きと下向きのスピンがある状態の 4状態がある。その 4状態をそ
れぞれ
|vac⟩ ≡ |1⟩ , |↑⟩ ≡ |2⟩ , |↓⟩ ≡ |3⟩ , |↑↓⟩ ≡ |4⟩ (2.49)
と定義する。
さて、N − 1ステップ目の対角化はできているとし、N − 1ステップ目の固有エネ
ルギーを E(N−1)j 、固有状態を |j⟩とすると、
HN−1 |j⟩ = E(N−1)j |j⟩ (2.50)
となる。⟨j′| cN−1σ |j⟩ のような行列要素は N − 1 ステップ目で計算できているとす
る。HN−1 に 1つの伝導サイトを付け加えて HN を構成するが、その行列要素を計算
するために、|i⟩ |j⟩という直積の基底を用いる。ここで、|i⟩ |j⟩はHN の固有状態では
ないことに注意する。HN の行列要素は次のように計算できる。
⟨j′| ⟨i′|HN |i⟩ |j⟩
= E(N−1)j δii′δjj′ + tN−1
∑
σ
(⟨j′| ⟨i′| c†N−1σcNσ |i⟩ |j⟩+ ⟨j′| ⟨i′| c†NσcN−1σ |i⟩ |j⟩)
= E(N−1)j δii′δjj′
+tN−1
∑
σ
(θi ⟨j′| c†N−1σ |j⟩ ⟨i′| cNσ |i⟩+ θi′ ⟨j′| cN−1σ |j⟩ ⟨i′| c†Nσ |i⟩). (2.51)
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図 2.3 |j⟩と |i⟩の概念図。
ここで、θi は |i⟩の電子数が奇数なら −1,偶数なら +1で定義される。また、
⟨1| cN↑ |2⟩ = 1, ⟨3| cN↑ |4⟩ = 1
⟨1| cN↓ |3⟩ = 1, ⟨2| cN↓ |4⟩ = −1 (2.52)
である。(2.51) 式の行列要素に従う HN を対角化するが、その固有エネルギーを
E(N)n 、固有ベクトルを |n⟩とすると次のように表される。
HN |n⟩ = E(N)n |n⟩ , |n⟩ =
4∑
i=1
M∑
j=1
Unij |i⟩ |j⟩ (2.53)
ここでM は NRGの計算において残す状態数を表している。HN の固有値は 4M 個
あるが、これをエネルギーの低いものから順に並べて、下からM 個の固有値と対応す
る固有ベクトルを残し、次のステップの計算に利用する。次の N + 1ステップの計算
には、⟨n′| cNσ |n⟩の行列要素が必要となるが、N ステップの固有ベクトル Unij を用い
て次のように計算することができる。
⟨n′| cN−1↑ |n⟩ =
∑
jj′
(Un
′
1j′U
n
2j + U
j′
3j′U
n
4j) (2.54)
⟨n′| cN−1↓ |n⟩ =
∑
jj′
(Un
′
1j′U
n
3j − Un
′
2j′U
n
4j) (2.55)
なお、付け加える伝導サイトの行列要素 ⟨i′| cN+1σ |i⟩ は ⟨i′| cNσ |i⟩ と同じになるの
で、(2.52)式を使えばよいことになる。
2.6 物理量の計算
N ステップの固有エネルギー E(N)n は求まった。ただし、これは無次元量であるこ
とに注意する。一般に分配関数 Z は、温度 T と固有エネルギー En を用いて
Z =
∑
n
exp[−En
T
] (2.56)
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で与えられる。ここで、温度 T を定義する必要がある。NRGでは、N ステップの温
度 TN を以下の式で導入する。
E(N)n =
En
TN
(2.57)
ここで、Enとは (2.37)式のハミルトニアンHAの固有エネルギーである。HAとHN
の関係は (2.44)式で与えられており、TN ×E(N)n がN →∞で収束するために TN は
TN = DΛ
−N−12 (2.58)
と定義すれば良いことがわかる。したがって、Nステップ目における分配関数 ZN は
ZN =
∑
n
exp[−En
TN
]
=
∑
n
exp[−E(N)n ] (2.59)
となる。よって、N ステップ目のエネルギーの期待値 ⟨EN ⟩は
⟨EN ⟩ = 1
ZN
∑
n
Enexp[−En
TN
]
=
1
ZN
∑
n
E(N)n TNexp[−E(N)n ]
となる。ここで、NRGにおけるエネルギー期待値を
⟨E˜N ⟩ = ⟨EN ⟩
TN
(2.60)
で定義すると、
⟨E˜N ⟩ = 1
ZN
∑
n
E(N)n exp[−E(N)n ] (2.61)
となる。また、N ステップ目のエネルギーの二乗の期待値 ⟨E2N ⟩は
⟨E2n⟩ =
1
ZN
∑
n
E2nexp[−
En
TN
]
=
1
Z
∑
n
E(N)
2
n TN
2exp[−E(N)n ]
となる。ここで NRGにおけるエネルギーの二乗の期待値を
⟨E˜2N ⟩ ≡
⟨En2⟩
TN
2 (2.62)
で定義すると、
⟨E˜2N ⟩ =
1
Z
∑
n
E(N)
2
n exp[−E(N)n ] (2.63)
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となる。以下、本研究で計算する他の物理量の N ステップ目における表式をあげてお
く。
エントロピー
S =
∂
∂T
logZ
T
= logZN + ⟨E˜N ⟩ (2.64)
比熱
C =
∂
∂T
⟨EN ⟩ = ⟨E˜2N ⟩ − ⟨E˜N ⟩2 (2.65)
感受率
物理量 Aに関する感受率 χA は、
A(τ) = eHτAe−Hτ (2.66)
と定義すると
χA = −
∫ 1/T
0
dτ⟨A(τ)A(0)⟩. (2.67)
となる。平均を計算すると、
χA =
1
Z
∑
n,m
e−
Em
T − e−EnT
En − Em | ⟨n|A |m⟩ |
2 (2.68)
となり、これから
TNχA =
1
Z
∑
n,m
e−E
(N)
m − e−E(N)n
E(N)n − E(N)m
| ⟨n|A |m⟩ |2 (2.69)
と表すことができる。NRG で精度よく計算できるのは、χA ではなく TNχA である
ことに注意する。
2.7 1軌道アンダーソンモデルの解析結果
ここで数値繰り込み群の代表的な計算結果を紹介する。U = 1.0 × 10−3、V =
1.0 × 10−3 の場合であるが、[31] での結果を再現するように選んでいる。図 2.3、
2.4 は 1 軌道アンダーソンモデルの計算結果を示している。M は、数値繰り込み群
法において残す状態数を表している。また、ϵf = U/2 という条件は、不純物サイ
トの平均電子数が 1 になる条件である。系の温度が U のオーダーよりも高い時は、
|1⟩ , |2⟩ , |3⟩ , |4⟩ の 4 つの状態が縮退しているため、log4 のエントロピーが現れ、ス
ピン・電子数感受率は 0.5程度の同じ値となっていることがわかる。系の温度が U の
オーダーまで下がると、電荷感受率は抑えられ、スピン感受率が 1となっている。そ
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して、エントロピーとして log2が現れている。本計算では、1つのサイトに 1つ電子
がある場合の電荷の量子数を 0としているため、4つの状態の縮退が解け、局所基底
状態が |2⟩ , |3⟩ の 2 つになったと見ることができる。その後、さらに温度を下げると
log2のエントロピーが放出され、近藤効果が生じる。この温度が近藤温度であり、TK
で表す。TK ではスピンの感受率が抑えられる。伝導電子によって局在スピンが遮蔽
され、スピンの自由度が失われていく様子がわかる。つまり、1軌道アンダーソンモデ
ルにおいて、スピン近藤効果が現れたということである。
図 2.4 エントロピー、及び比熱の温度依存性。
図 2.5 電荷感受率、及びスピン感受率の温度依存性。
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第 3章
2軌道アンダーソンモデル
本研究では, 立方対称下で 2 軌道アンダーソンモデルの解析を行う。この章では 2
軌道アンダーソンモデルを NRG法で解析を行う準備をする。
3.1 ハミルトニアンと局所基底状態
2軌道のアンダーソンモデルのハミルトニアンは以下のようになる。
H =
∑
kτσ
ϵkc
†
kτσckτσ + V
∑
kτσ
(c†kτσfτσ + h.c) +Himp, (3.1)
Himp = U
∑
τ
nτ↑nτ↓ + U ′nanb + J
∑
σσ′
f†aσf
†
bσ′faσ′fbσ
+J ′(f†a↑f
†
a↓fb↓fb↓ + h.c) + ϵf (na + nb). (3.2)
Himp は不純物サイトのハミルトニアンである。ここで、τ(= a, b) は軌道、U ′ は
軌道間クーロン相互作用、J は交換相互作用、J ′ はペアホッピング相互作用を表
している。立方対称を考えているため、U = U ′ + J + J ′ の関係がある。また
nτσ ≡ f†τσfτσ, nτ ≡
∑
σ nτσ と定義した。図 3.1は相互作用の概念図を表している。
図 3.1 相互作用の概念図。J, J ′ のエネルギーで左から右の状態になることを表している。
さて、まず局所基底状態 (Himp の固有状態)を議論する。本論文では、不純物サイ
トの平均電子数が 2 であるハーフフィリングの場合を考える。取りうる状態は図 3.2
の 6つの状態であるが、ペアホッピング項があるため (1)と (2)の状態は混ざり、交
換相互作用の項により (5)と (6)の状態が混ざる。
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図 3.2 ハーフフィリングの時の取りうる 6通りの局所電子状態。
したがって、立方対称下の局所基底状態は図 3.3にある Γ1一重項,Γ3二重項,Γ5三重
項となる。そして∑τσ nτσ で定義される電荷と、∑τ (nτ↑ − nτ↓)で定義されるスピ
ンの z 成分が保存量となっている。
図 3.3 (3.2)式で表される局所基底状態。U = U ′+J +J の関係式を用いている。
また、ϵf = 0としている。
次に、J, J ′ を変化させた時の局所基底状態の変化を考える。
J > 0, J ′ > 0の時
U ′ − J < U ′ + J < U ′ + 2J + J ′, (3.3)
が常に成り立つ。したがって、U ′ − J のエネルギーとなる Γ5 が局所基底状態である。
J < 0, J ′ > 0の時
U ′ + J < U ′ − J, (3.4)
U ′ + J < U ′ + J + 2J ′, (3.5)
が常に成り立つ。したがって、U ′ + J のエネルギーとなる Γ3 が局所基底状態である。
J < 0, J ′ < 0の時
U ′ + J + 2J ′ < U ′ + J < U ′ − J, (3.6)
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が常に成り立つ。したがって、U ′ + J + 2J ′ のエネルギーとなる Γ1 が局所基底状態
である。
J > 0, J ′ < 0の時
U ′ + J > U − J ′, (3.7)
が常に成り立つ。次に、U ′ + J + 2J ′ と U − J ′ のエネルギーの比較を行うと
U ′ − J < U ′ + J + 2J ′ (J ′ > −J の時), (3.8)
U ′ − J > U ′ + J + 2J ′ (J ′ < −J の時), (3.9)
となるため、J と J ′ の大小によって、局所基底状態が変化する。
以上のことをまとめたものが、図 3.4の J − J ′ 面上の局所基底状態相図である。同
色の領域で同じ基底状態を取ることを表している。
図 3.4 ハーフフィリングの時の J − J ′ 相図。
3.2 隠れた保存量とユニタリ変換
ハミルトニアンの対角化は、保存量で場合分けをしたブロックごとに行う。そのた
め、保存量が多いほど、ブロック対角化を行うハミルトニアンの行列が小さくなり、計
算にかかる時間が短縮される。そこで、(3.1)式の軌道に関する隠れた保存量を明らか
にするために、(3.2) 式に対しユニタリ変換を行う。新しい演算子 f±σ を以下のよう
に定義する。
f±σ =
1√
2
(faσ ∓ ifbσ), (3.10)
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(3.10)式から fτσ は、
faσ =
1√
2
(f+σ + f−σ), (3.11)
fbσ = i
1√
2
(f+σ − f−σ) (3.12)
のように表すことができる。(3.2)式に (3.11),(3.5)式を代入し、U = U ′ + J + J ′ の
関係式も使い整理すると、
Himp = (U
′ + J)
∑
γ
nγ↑nγ↓ + (U ′ + J ′)n+n−
+(J + J ′)
∑
σσ′
f†+σf
†
−σ′f+σ′f−σ + ϵf (n+ + n−), (3.13)
となる。γ(= +,−) は擬軌道であり、nγσ ≡ f†γσfγσ, nγ ≡
∑
σ nγσ と定義した。次
に、図 3.3の局所基底状態を変換する。
f†a↑f
†
a↓ =
1
2
(f†+↑ + f
†
−↑)(f
†
+↓ + f
†
−↓)
=
1
2
{(f†+↑f†+↓ + f†−↑f†−↓) + (f†+↑f†−↓ − f†+↓f†−↑)} (3.14)
f†b↑f
†
b↓ = −
1
2
(f†+↑ − f†−↑)(f†+↓ − f†−↓)
= −1
2
{(f†+↑f†+↓ + f†−↑f†−↓)− (f†+↑f†−↓ − f†+↓f†−↑)} (3.15)
f†a↑f
†
b↑ = −
1
2
i(f†+↑ + f
†
−↑)(f
†
+↑ − f†−↑)
= if†+↑f
†
−↑ (3.16)
f†a↓f
†
b↓ = −
1
2
i(f†+↓ + f
†
−↓)(f
†
+↓ − f†−↓)
= if†+↓f
†
−↓ (3.17)
f†a↑f
†
b↓ = −
1
2
i(f†+↑ + f
†
−↑)(f
†
+↓ − f†−↓)
= −1
2
i{(f†+↑f†+↓ − f†−↑f†−↓)− (f†+↑f†−↓ + f†+↓f†−↑)} (3.18)
f†a↓f
†
b↑ = −
1
2
i(f†+↓ + f
†
−↓)(f
†
+↑ − f†−↑)
=
1
2
i{(f†+↑f†+↓ − f†−↑f†−↓) + (f†+↑f†−↓ + f†+↓f†−↑)} (3.19)
以上のような変換から、局所基底状態は以下のようになる。
Γ1 一重項
f†a↑f
†
a↓ + f
†
b↑f
†
b↓ = f
†
+↑f
†
−↓ − f†+↓f†−↑ (3.20)
Γ3 二重項
f†a↑f
†
a↓ − f†b↑f†b↓ = f†+↑f†+↓ + f†−↑f†−↓ (3.21)
f†a↑f
†
b↓ − f†a↓f†b↑ = −i(f†+↑f†+↓ − f†−↑f†−↓) (3.22)
となるため、基底を f†+↑f†+↓ と f†−↑f†−↓ と取ることができる。
Γ5 三重項
f†a↑f
†
b↑ = if
†
+↑f
†
−↑ (3.23)
f†a↓f
†
b↓ = if
†
+↓f
†
−↓ (3.24)
f†a↑f
†
b↓ + f
†
a↓f
†
b↑ = −i(f†+↑f†−↓ − f†+↓f†−↑) (3.25)
図 3.5は変換後の局所基底状態を図で表したものである。変換前はペアホッピングの
項があったため、基底状態として、fa↑fa↓ ± fb↑fb↓ の状態が Γ1とΓ3 に存在していた。
そのため、na−nb で定義される軌道は保存量になっていなかった。しかし、変換によ
り見かけ上ペアホッピングの項が消滅したため、電荷・スピンに加えて、n+ − n− で
定義される軌道が保存量になっていることがわかる。後で示すように、ユニタリ変換
後の軌道の z 成分 τ˜z は元のハミルトニアンの軌道の y 成分 τy のことであり、τy とハ
ミルトニアンは交換するので、τy が保存量となっていた。しかし、これは軌道の非対
角成分であり、扱いにくく、分かりにくかった。ユニタリ変換をすることで τy → τ˜z
となり、「分かりやすい」保存量になったということである。
図 3.5 (3.13)式で表される局所基底状態。
2軌道ある伝導電子バンドをどちらも図 2.1のように対数分割することで、2章と同
様の方法でハミルトニアンの漸化式を求めることができる。そして、伝導電子の方も、
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同じユニタリ変換をすることで２軌道アンダーソンモデルの漸化式は
HN+1 = Λ
1/2HN + tn
∑
γσ
(c†NγσcN+1γσ + c
†
N+1γσcNγσ) (3.26)
H0 = Himp + V
∑
γσ
(f†γσc0γσ + c
†
0γσfγσ) (3.27)
と表せる。
図 3.6 2軌道アンダーソンモデルの概念図。同じ軌道の伝導電子同士が混成する。
次にユニタリ変換前と後の感受率の対応を考える。ユニタリ変換前のスピン、軌道
の演算子を σα, τα(α = x, y, z)とすると、
σα =
1
2
∑
τσσ′
f†τσρ
α
σ,σ′fτσ′ (3.28)
τα =
1
2
∑
ττ ′σ
f†τσρ
α
τ,τ ′fτ ′σ (3.29)
と表すことができる。ρα はパウリ行列であり、以下のように表される。
ρx =
(
0 1
1 0
)
, ρy =
(
0 −i
i 0
)
, ρz =
(
1 0
0 1
)
(3.30)
σx のユニタリ変換を行うと、
σx =
1
2
∑
τσσ′
f†τσρ
x
σ,σ′fτσ′
=
1
2
∑
τ
(f†τ↑fτ↓ + f
†
τ↓fτ↑)
=
1
4
{(f†+↑ + f−↑)(f+↓ + f−↓) + (f†+↓ + f−↓)(f+↑ + f−↑) +
(−i2)(f†+↑ − f−↑)(f+↓ − f−↓) + (−i2)(f†+↓ − f−↓)(f+↑ − f−↑)}
=
1
2
(f†+↑f+↓ + f
†
−↑f−↓ + f
†
+↓f+↑ + f
†
−↓f−↑)
=
1
2
∑
γσσ′
f†γσρ
x
σ,σ′fγσ′ ≡ σ˜x (3.31)
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となる。同様にして、σy,σz、そして τα のユニタリ変換も行うと、
σy =
1
2
∑
γσσ′
f†γσρ
y
σ,σ′fγσ′ ≡ σ˜y (3.32)
σz =
1
2
∑
γσσ′
f†γσρ
z
σ,σ′fγσ′ ≡ σ˜z (3.33)
τx =
1
2
∑
γγ′σ
f†γσρ
y
γ,γ′fγ′σ ≡ τ˜y (3.34)
τy =
1
2
∑
γγ′σ
f†γσρ
z
γ,γ′fγ′σ ≡ τ˜z (3.35)
τz =
1
2
∑
γγ′σ
f†γσρ
x
γ,γ′fγ′σ ≡ τ˜x (3.36)
となることがわかる。ユニタリ変換後のスピン・軌道の演算子を σ˜α, τ˜α と定義した。
スピンは各成分の値が一致するが、軌道は一致せず、τx → τ˜y, τy → τ˜z, τz → τ˜x の
ように別の成分の値と等しくなる。
3.3 多極子演算子の表現と多極子感受率
物理量の計算法に関しては、前章で述べた 1軌道の場合と変わらない。しかし、軌
道の自由度が増えたことによって、スピンの双極子だけでなく、軌道の四極子、そし
て軌道とスピンの複合体ともいうべき高次の多極子の計算が可能になる。多極子は球
テンソル演算子 T (k)q を用いて定義される。T (k)q は、[
Jz, T
(k)
q
]
= qT (k)q (3.37)[
J±, T (k)q
]
=
√
(k ∓ q)(k ± q + 1)T (k)q±1 (3.38)
を満たす。ここで、kはランクを意味し、qは −kから kの間の値をとる。そして、Jα
は角運動量演算子である。j = 52 の六重項の時を考える。Γ1g 単極子は単位行列で与
えられる。次に、Γ4u 対称の双極子の行列は、
J4ux = Jx, J4uy = Jy, J4uz = Jz, (3.39)
で表現される。ここで、Jα(α = x, y, z)は j = 52 の時の全角運動量演算子を表してい
る。次に、四極子は Γ3g と Γ5g に分類され、Γ3g の四極子は
O3gu =
1
2
(2J2z − J2x − J2y )、 (3.40)
O3gv =
√
3
2
(J2x − J2y ), (3.41)
30
で表現される。Γ5g の四極子は
O5gξ =
√
3
2
JyJz, (3.42)
O5gη =
√
3
2
JyJz, (3.43)
O5gξ =
√
3
2
JyJz, (3.44)
で表現される。オーバーラインは添字の可能な置換をを全て取ることを表し、例えば、
JxJy = JxJy + JyJx である。最後に、八極子には Γ2u、Γ4u、Γ5u の 3種類存在し、
Γ2u の八極子は
T2u =
√
15JxJyJz, (3.45)
で表現され、Γ4u の八極子は
T4ux =
1
2
(2J3x − JxJ2y − JxJ2z ), (3.46)
T4uy =
1
2
(2J3y − JyJ2z − JyJ2x), (3.47)
T4ux =
1
2
(2J3z − JzJ2x − JzJ2y ), (3.48)
で表現され、Γ5u の八極子は
T5ux =
√
15
6
(JxJ2y − JxJ2z ), (3.49)
T5uy =
√
15
6
(JyJ2z − JyJ2x), (3.50)
T5uz =
√
15
6
(JzJ2x − JzJ2y ), (3.51)
で表現される。基底を Jz から、立方晶の既約表現の Γ7 と Γ8 に変えると、Γ8 に対応
する 4 × 4の行列を得ることが出来る。これらの 16個の行列を XˆΓγ とすると、多極
子演算子は以下のように定義される。
XˆΓγ ≡
∑
ττ ′σσ′
f†τσX
Γγ
τσ,τ ′σ′fτ ′σ′ (3.52)
スピンの σ と軌道の τ を用いて XˆΓγτσ,τ ′σ′ を表現すると、表 3.1のようになる。(3.33)
式で表される演算子を (2.67) 式に代入することで多極子感受率を求めることがで
きる。
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表 3.1 Γ8 のマルチポール演算子 [33]。η˜± = ±
√
3τ˜y − τ˜x、ξ˜± = −(τ˜y ±√3τ˜y)
と定義した。
次に、多極子感受率の N ステップ目での計算方法について説明する。対角化の結
果、Nステップ目の固有値、固有状態が以下のように求められたとする。
HN |n⟩ = E(N)n |n⟩ (3.53)
|n⟩ =
∑
i,j
Uni,j |i⟩ |j⟩ (3.54)
|i⟩は付け加える伝導帯の状態を表し、2軌道のため 16状態存在する。また |j⟩は N-1
ステップ目の固有状態を表している。(2.67) 式より、物理量 A の感受率の計算には
⟨n′|A |n⟩を求める必要があり、その行列要素は、
⟨n′|A |n⟩ =
∑
i,j
∑
i′,j′
Uni,jU
n′
i′,j′ ⟨j′| ⟨i′|A |i⟩ |j⟩
=
∑
i,i′,j
Uni,jU
n′
i′,j ⟨i′|A |i⟩+
∑
i,j,j′
Uni,jU
n′
i,j′ ⟨j′|A |j⟩ (3.55)
となる。ここで、伝導電子も多極子を運ぶことに注意する。すなわち、多極子の演算
子は |i⟩ と |j⟩ のどちらにも作用するため、j = j′ の時と i = i′ の時の 2 項が現れて
いる。⟨i′|A |i⟩は各ステップで不変の 16× 16の行列であり、⟨j′|A |j⟩は 1つ前のス
テップで感受率の計算の為に求めた行列である。そのため、NRG による多極子感受
率の計算で、各ステップで感受率の計算に利用した行列を次のステップにも引き継ぐ
必要がある。
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第 4章
計算結果
本研究では、不純物サイトにおける振る舞いを見るために、伝導電子からの寄与を
引いて計算している。伝導電子からの寄与は、伝導電子のみの状態を NRGで計算す
ることで求めている。以下の結果は全て、不純物サイトにおけるものである。
4.1 量子臨界点近傍での変化
本研究では、量子臨界点近傍で見られる 2つの特徴を頼りに量子臨界点を探索する。
1 つは残留エントロピー log√2 が現れること、これは非フェルミ液体の特徴である。
もう 1つはエネルギースペクトルに変化が現れることである。直感的に考えると以下
のようになる。結晶場一重項は、図 4.1(a)のように +軌道と −軌道の間で局所的な
一重項を形成している状態である。したがって、不純物は伝導電子に対して影響を及
ぼさないため、エネルギースペクトルは自由電子のものと等しくなる。一方、近藤-芳
田一重項は不純物サイトに残った自由度を伝導電子が遮蔽し、不純物と伝導電子で一
重項を形成する状態である。ここで、自由電子の状態は、波数空間を対数分割した各
区間を表すものであることに注意する。すなわち、c0± サイトの電子状態は、波数空
間で局在したものであり、実空間で考えると、全空間に広がっていることになる。実
際には、不純物に空間的に近い自由電子ほど近藤効果への寄与が大きいことになるが、
基本的には全ての自由電子が一重項形成に参加するため、図 4.1(b)のように、不純物
サイトの電子と c0± サイトの電子が一重項を形成しているという近似的な描像で考え
ることができる。したがって、エネルギースペクトルは残りの c1±, c2±,…, cN± の自
由電子のものと等しくなる。これらの基底状態の違いにより、十分繰り込んだ先のエ
ネルギースペクトルの偶奇が量子臨界点を境にずれることになる。
図 4.2の 1から 3の矢印はそれぞれ、J ′ = J − 1、J = −0.5、J = 0を表しており、
以下、この矢印に沿ってパラメーター J, J ′ を変化させた時の計算結果を紹介する。
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図 4.1 (a)結晶場一重項と (b)近藤-芳田一重項の描像の様式図。
図 4.2 局所基底状態相図において、重
点的に調べたパラメーター。矢印はパラ
メータを変化させる方向を表す。
4.2 Γ1 → Γ5(J ′ = J − 1)の変化
図 4.3 は J ′ = J − 1 上の点のエントロピーの温度依存性を表している。エントロ
ピー S は状態数を W とすると、S = logW で与えられる。J = 0.6 の点は Γ5 上
の点であり、局所基底状態は f†+↑f†−↑ |0⟩と f†+↓f†−↓ |0⟩と (f†+↑f†−↓ − f†+↓f†−↑)/
√
2 |0⟩
が三重縮退している。そのため、高温では log3 というエントロピーが現れている。
J = 0.3の点は Γ1 上の点であり、基底状態が結晶場一重項のため、エントロピーが低
温で 0になっている。そして、J = 0.477276の点で非フェルミ液体の特徴である残留
エントロピー log√2が現れている。
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図 4.3 U ′=2.0, V=0.5, M=2000, Λ = 2.5, J ′ = J − 1におけるエントロピーの
温度依存性。
また、表 4.1は J を変化させた時の、N = 37における第一励起エネルギーを表し
ている。J = 0.477276と J = 0.477277の境でエネルギーが変わっていることがわか
る。これは、先に述べたように、自由電子のスペクトルの N に関する偶奇性がずれ
たためである。したがって、量子臨界点は (J, J ′) = (0.477277,−0.522723)の付近に
存在していることがわかった。表 4.2はM = 4000で計算した、量子臨界点付近のエ
ネルギースペクトルを表している。非フェルミ液体状態が現れる時のエネルギースペ
クトルは理論的に計算されており、その値と比較を行っている。縮退度は一致してい
たが、エネルギーの値はエネルギーが高くなるにつれ、理論値と計算値の差が大きく
なっていった。M の値を大きくすることでこの差は小さくなると考えられる。実際
に、M = 2000の場合よりも理論値に近づいていたことを確認した。
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表 4.1 ステップ数 N = 37 における第
一励起エネルギー。
表 4.2 U ′=2.0, V=0.5, M=4000, Λ =
2.5, J = 0.468622, J ′ = −0.531378 で
計算したエネルギースペクトル。理論値
は [34]から引用している。
ここでスピン感受率 (σ˜z の感受率)χs と軌道感受率 (τ˜z の感受率)χo を以下のよう
に定義する。
χs = −
∫ 1/T
0
dτ⟨Sz(τ)Sz(0)⟩, (4.1)
χo = −
∫ 1/T
0
dτ⟨Tz(τ)Tz(0)⟩. (4.2)
ここで Sz と Tz は以下で与えられる。
Sz =
1
2
∑
τ
(f†τ↑fτ↑ − f†τ↓fτ↓), (4.3)
Tz =
1
2
∑
σ
(f†+σf+σ − f†−σf−σ). (4.4)
図 4.4 はそれぞれスピン感受率と軌道感受率の温度依存性を表している。J = 0.6 の
場合は局所基底状態が Γ5 三重項であるが、低温でエントロピー log3が放出され近藤
効果が起こっていることが分かる。図 4.4(a) が示すように、Γ5 の局所基底状態には
スピンの自由度が残っているため、近藤温度でスピンの感受率が抑えられている。ま
た、図 4.4(b)が示すように、Γ5 は局所基底状態の軌道の自由度は非活性であるため、
軌道感受率は抑えられている。したがって、Γ5 の領域でスピン近藤-芳田一重項を形
成し近藤効果が起こることを確認することができた。J = 0.3は局所基底状態が Γ1 一
重項であり、基底状態が結晶場一重項のためスピン、軌道感受率が共に抑えられてい
る。J = 0.477276 は量子臨界点であり Γ1 上の点であるが、軌道感受率は抑えられ、
スピン感受率は高温領域でわずかに残っていることが分かる。
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図 4.4 J ′ = J − 1における (a)スピン感受率および (b)軌道感受率の温度依存性。
4.3 Γ1 → Γ3(J = −0.5)の変化
図 4.5は J = −0.5上の点のエントロピーの温度依存性を表している。J ′ = 1.0は
Γ3 上の点であり、局所基底状態は f†+↑f†+↓ |0⟩と f†−↑f†−↓ |0⟩が二重縮退している。そ
のため、log2 というエントロピーが現れている。そして、J ′ = −0.004688 の点で非
フェルミ液体の特徴である残留エントロピー log√2が現れている。
図 4.5 U ′=2.0, V=0.5, M=2000, Λ = 2.5, J = −0.5 におけるエントロピーの
温度依存性。
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また、表 4.3は J ′ を変化させた時の、N = 37における第一励起エネルギーを表し
ている。J ′ = −0.004687と J ′ = −0.004688の境でエネルギーが変わっていることが
わかる。したがって、量子臨界点は (J, J ′) = (−0.5,−0.004688)の付近に存在してい
ることがわかった。
表 4.3 ステップ数 N = 37 における第
一励起エネルギーの変化。
図 4.6はスピン感受率と軌道感受率の温度依存性を表している。図 4.5から Γ3 上の
点である J ′ = 1.0の場合は、低温でエントロピー log2が放出され近藤効果が起こって
いることが分かる。Γ3 の局所基底状態には軌道の自由度が残っているため、図 4.6(b)
が示すように、近藤温度で軌道の感受率が抑えられている。また、図 4.6(a)が示すよ
うに、Γ3 はスピンの自由度は非活性であるため、スピン感受率は抑えられている。し
たがって、Γ3 の領域で軌道近藤-芳田一重項を形成し近藤効果が起こることを確認す
ることができた。J ′ = −0.1は Γ1 上の点であり、基底状態が結晶場一重項であるがス
ピンの感受率は抑えられ、軌道感受率が高温領域でわずかに残っていることが分かる。
J ′ = −0.004688は量子臨界点であり Γ1 上の点であるが、J ′ = −0.1の場合と似た結
果が現れている。
図 4.6 J = −0.5における (a)スピン感受率および (b)軌道感受率の温度依存性。
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4.4 J = 0上での変化
図 4.7は J = 0上の点のエントロピーの温度依存性を表している。J ′ = −0.3,−0.1
はどちらも Γ1 上の点であるため、エントロピーは高温領域でどちらも放出されて
いる。そして、J ′ = −0.1351 の点で非フェルミ液体の特徴である残留エントロピー
log
√
2が現れている。
図 4.7 U=2.0, V=0.5, M=2000, Λ = 2.5, J = 0におけるエントロピーの温度依存性。
また、表 4.4は J ′ を変化させた時の、N = 37における第一励起エネルギーを表し
ている。J ′ = −0.1352と J ′ = −0.1351の境でエネルギーが変わっていることがわか
る。したがって、量子臨界点は (J, J ′) = (0,−0.1351)の付近に存在していることが分
かった。
表 4.4 ステップ数 N = 37 における第
一励起エネルギーの変化。
図 4.8はスピン感受率と軌道感受率の温度依存性を表している。J = 0の時、不純
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物サイトではスピンと軌道感受率は同程度であるが、繰り込みを進めて低温になると、
両者とも抑えられていく。
図 4.9 はステップ数 N = 7 における点 (J, J ′) のスピン感受率と軌道感受率をカ
ラープロットしたものである。赤色の領域では感受率が残り、白色の領域では感受率
が抑えられている。どちらの感受率も、局所基底状態の境界から滲みでている様子が
分かる。また、Γ1 から Γ5 の変化ではスピンの自由度が関与し、Γ1 から Γ3 の変化で
は軌道の自由度が関与していることがわかる。そして、J = 0 においては、スピン・
軌道のどちらの感受率も「ほどほど」に残っていることがわかる。J = 0における近
藤効果の移り変わりの様子は、今回調べることができなかったが、多極子感受率のよ
り詳しい解析などにより、今後明らかになることを期待している。
図 4.8 J = 0における (a)スピン感受率および (b)軌道感受率の温度依存性。
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図 4.9 U=2.0, V=0.5, M=2000, Λ = 2.5, ステップ数 N = 7 における (a)
スピン感受率および (b) 軌道感受率。ここで、ステップ数 N = 7 の時の温度は
T7 = 1.78× 10−2。
4.5 J − J ′ 相図
以上の計算を他の (J, J ′)でも繰り返し、量子臨界点を探した。それらを繋いで作成
した量子臨界曲線を図 4.10に示す。赤色の曲線上に量子臨界点があると予想され、"
が実際に計算して確認した点である。Γ1 → Γ5 の境界の量子臨界点は J ′ = −J の直
線に漸近していき、Γ1 → Γ3 の境界の量子臨界点は J ′ = 0の直線に漸近していくこ
とがわかる。また、Γ1 → Γ3 の境界の量子臨界点の方がより早く漸近していく様子も
グラフから読み取ることができる。
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図 4.10 J − J ′ 平面上の局所基底状態と量子臨界線 (赤色の曲線)。計算結果は "
で示されている。
4.6 多極子感受率
多極子感受率を計算し、関与している自由度を調べることが、本研究の目的の 1つ
であったが、多極子感受率の計算を組み込んだプログラムを完成させることができな
かった。しかし、予備計算で分かったことが 2つある。1つは Γ1 から Γ5 の変化では
Γ4u の双極子の感受率が主に関与していたことである。つまり、この変化を追う際に
はスピンの σ˜x, σ˜y, σ˜z を調べればよいということである。もう 1つは、Γ1 から Γ3 の
変化では Γ2u の八極子が主に関与していることである。つまり、この変化を追う際に
は軌道の τ˜z を調べればよいということである。ここで、τ˜z はユニタリ変換前では τy
であることに注意する。
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第 5章
まとめ
本研究において、まず、1軌道アンダーソンモデルに対して数値繰り込み群法のプロ
グラムの開発を行った。その後、2 軌道アンダーソンモデルに対してプログラムを書
き直して数値計算を実行し、量子臨界点の探索を行った。その結果、Γ1 一重項と Γ5
三重項の境界付近にあることが知られている結晶場一重項とスピン近藤-芳田一重項の
競合による量子臨界点を確認することができた。さらに、Γ1 一重項と Γ3 二重項の境
界にある結晶場一重項と軌道近藤-芳田一重項の競合による量子臨界点を見つけること
ができた。そして、J-J ′ 平面上に量子臨界点が現れる点を結んだ量子臨界曲線を作成
した。その過程で、スピンと軌道の感受率を計算することで、Γ5 の領域ではスピンの
自由度を使った近藤効果が起き、Γ3 の領域では軌道の自由度を使った近藤効果が起き
ていることを説明することができた。
また、多極子感受率を計算することによって、Γ1 から Γ5 の変化には Γ4u の双極
子の感受率が関与し、Γ1 から Γ3 の変化には Γ2u の八極子が関与していることが分
かった。
今回の研究の問題点は大きく 2つ存在する。1つは多極子感受率の計算である。本
研究では立方対称下を考えているため、スピンの各成分 σx、σy、σz の感受率は一致
する必要がある。しかし、作成したプログラムでは Γ1 から Γ5 の変化を考えるときに
スピンの感受率が大きく現れてはいたが、一致はしておらず間違いを正すことができ
なかった。
もう 1 つの問題点は、非フェルミ液体状態におけるスピン感受率 χs と軌道感受率
χo の振る舞いである。これらは、−logT に比例することが知られているが、その振
る舞いを確認することができなかった。数値繰り込み群法の計算上、求めることがで
きるのは TNχs と TNχo であるため、χs と χo を求めるためには温度 TN で割る必要
がある。実際にM = 4000で計算を行った結果、高温のごく一部で −logT の振る舞
いらしき部分はあったが、明確に −logT の振る舞いを確認することはできなかった。
TNχs, TNχo と TN はどちらも非常に小さい数であり、十分な精度で計算が行われて
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いないと −logT に依存する振る舞いは観測できないと考えられる。しかし、残す状
態数を増やすと、それだけ数値計算に時間がかかり、またメモリも必要となるため、
M = 4000 よりもM を増やした計算は困難であり、本研究では非フェルミ液体状態
の振る舞いを確認することを断念した。
今後の課題としては上述の問題点の解決の他に 2点あげられる。1つは Γ1 と Γ3 の
境界に存在する量子臨界点における新奇な量子現象の探索である。量子臨界点近傍で
は変わった物理現象が現れることが知られている。Γ1 と Γ5 の境界の量子臨界点につ
いては多くの研究者によって調べられているが、Γ1 と Γ3 の境界の量子臨界点につい
てはあまり知られていない。本研究では量子臨界点があることを示しただけであり、
その近傍で多極子感受率などに異常性が現れるかどうかを調べることはできなかった。
もう 1つは J − J ′ 平面の J = 0における近藤効果の移り変わりの様子の探索であ
る。J > 0の領域ではスピンが、J < 0の領域では軌道が関与していると考えられる
が、その 2つがどのように移り変わるのかを明らかにすることはできなかった。J = 0
近傍の多極子感受率の計算などによって、今後明らかになることが期待される。
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